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1 990 年第 30 届 san ibe l会议的主题是【
“〕: 1) 分子光谱中的有序和混沌 ; 2) 分子间相互
作用力 ; 3) 电子结构方法与应用 ; 4) 量子分子动力学 ; 5) 密度函数理论与应用
; 6) 现代价
键理论 ; 7) 大体系的电子相关 ; 8) 传播子方法 ; 9) 分子光谱理论 ; 1 0) 散射 ; 1 1) 反应势能
面
。
量子生物及量子药物 1 9 9 0 年 san ibe l会议的主题是 [
3 ] : 1) 分子设计 ; 2) 蛋白质
、
核酸的
结构与活性 ; 3) 生物分子动力学
。
1 9 1 年第 31 届 san ibe l会议的主题是 [
‘丁: 1) 缺 电子分子 ; 2) 与时间有关的理论方法 ;
3) 强场下的分子 ; 4) 电子结构理论方法 ; 5) 大体系的现代处理方法 ; 6) 电荷转移 ; 7) 溶剂
效应 ; 8) 大体系的电子相关
。
量子生物学和量子药物研讨主题是〔
’] : l) 生物分子的结构与
活性 ; 2) 量子理论在生物分子中的应用 ; 3) 光合体系的研究 ; 4) 电荷转移
。
1 9 9 2 年第 32 届 san ibe l会议的主题是 [6]
: 1 )35 年来电子结构理论的进展 ; 2) 密度矩阵
及 1 9 5 5 年的其它发现 ; 3 )非 氏
r n 一O p p e n he im e : 方法 ; 4 )天体原子与天体分子 ; 5 )光致现
象 ; 6) 分子碰撞反应 ; 7) 量子 Mon t




7 1 : 1) 特大体系的模拟 ; 2) 分子力学方法 ; 3) 生物中的金属 ; 4 )D N A 的
结构 ; 5 )N M R 结构和动力学
。
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使我 们可 以实际地研究多 粒子 体系的性质
。














































一 co 到 t = + co 的时间演变算符 S = U (十 co













































在 60 年代 Fe yn m an 首先








































































对化学 反 应计算尤 为重 要
。
对 于 动 态相 关 效 应
,
常 见 的处 理方 法 有
:
组 态相 互 作 用
(el)[” 一 4 0 ]
,
相关簇 (ee )理论 [
‘’一 ‘6 ]
,
多体微扰理论 (MB PT )[







































































































































(2 ) 相对论量子化学方法 [
54 一 7 5 ]
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在非相对论量子 化学中
,
光速 。 被看作 o
,
而在相对论量子化学 中
, 。 = 2
.






























自旋相互作用以及 B re it 相互作用等
。
















(a ) 数值的单组态以及多组态 Di



















。b i。t ; 。 方法
。















(C ) D i
ra e 一F o e k 单 中心展开方法 (D F
一
()C E )














(d ) D ira e
一
S la te r 离散变分方法 (D S
一
D V )
D s D v 方法 由 R

















(e ) D ir a e
一



















但是用近 似的单组 分 D S 方程来取 代完全的
、
四组分的 D S 方
程 [ 6 0 ]
。
(g ) 微扰的 H
a r tr e e
一
F o e k
一
S l
a te : 方法
该方法由 A m
s t e r d a m 自由大学 的研究小组提 出 [
“’;
,
是对 E lliS 的非相对论的 D v 方法
的发展 (采用 Sl






































a r tr e e
一
Fo ek 或 D i
r a e 一Fo ek 原子波函数构造
。
其中相对论的 H













































































Ei ns , a in 把 引力现象解释为 Ri
e m an n 空间的曲
率性质
,
把物理现象变成几何现象 ;福井谦一提出内察反应坐标 IR C 理论
,
用微分几何方法


































































“6 一 7 ‘1 量子 Mon
















































有利于拓 宽量子 化学 应用的广度和深
度 [







































































































































(3 ) 表面量子化学 [

























































































































第 1 期 徐 听等 量子化学的研究现状
、
发展趋势与展望
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计算方法以及量子化学在化学 各领域 中的应用 [
9 3 }
。



































































































































ro d in ge : 方程的严格解
。
这给最终精
确求解多 电子 Sc h仍di




















造具有准 自旋群和辛群对称性的完备基 (Q S Pw )
,





并通过 Sl a te r 行列式矩阵元的计算给出了 Q SPW 矩阵元的计算
,



































































































































































































































































材料 ; 3) 原子簇
、


















反应途径等 ; 4) 吸附与催化过程

















1 )相关能效应 ; 2 )相对论效应 ; 3) 高精度密






: 1) 生物大分子体系的计算方法 ; 2) 凝聚态
物质
、
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